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Ранее нами предложен метод количественной оценки эффективности схем органического синтеза [1]. Он базируется на мультипликативной зависимости эффективности синтеза от структурной сложности реагента и продукта реакции, его итогового выхода, условий проведения реакции и оптической чистоты целевого продукта [2]. Структурная сложность органических соединений определяется с использованием теории графов по методу, предложенному Бертцем с коллегами [3].

На основе данного метода количественной оценки эффективности схем органического синтеза нами разработано учебное пособие для студентов, изучающих органическую химию. Оно состоит из введения и 4 разделов. Во введении детализирована методология расчетов сложности как органических соединений, так и схем синтеза. Приведены особенности корректного использования предлагаемых программных продуктов. В первом разделе приведены примеры расчетов сложности отдельных органических соединений. Предложены задачи с перечнем соединений, для которых необходимо рассчитать структурную сложность. Во втором разделе рассмотрены примеры расчета эффектности разных типов химических реакций. Приведен перечень задач по определению эффективности ряда химических реакций. Третий раздел посвящен рассмотрению более сложных задач. Предлагается ряд реакций, конечным продуктом которых является одно и то же соединение. Необходимо путем расчета эффективности каждой из предложенных реакций выявить оптимальную реакцию для синтеза этого соединения. В четвертом разделе приведены исходные соединения, целевые продукты и набор методик синтеза. На основе этих данных и с использованием предлагаемого программного продукта необходимо разработать схему синтеза с эффективностью не менее заданной. Для этой цели могут быть использованы и другие литературные данные по синтезу и методики синтеза.

Предлагаемое учебное пособие может быть полезно и преподавателям при подготовке к занятиям, а также химикам-синтетикам при обосновании схем синтеза.
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